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NO2-SWITCH: Badania fotokrystalograficzne przelaczalnych nitrowych
kompleksow metali przejsciowych okresu 4.

Jedng z najwazniejszych dziedzin nauki jest obecnie chemia materiatbw w okreslony sposob
reagujacych na bodziec zewnetrzny 1 wysyltajacych sygnat, ktory daje nam informacje o tym, co si¢
dzieje 1 ktory mozemy dalej wykorzysta¢. Kompleksy metali przejsciowych, dzigki specyficznym
oddziatywaniom oraz cieckawym wlasciwosciom optoelektronicznym 1 magnetycznym,
niejednokrotnie spetniaja te kryteria. Ich unikatowe wlasciwosci przekladaja si¢ na zastosowania
takich uktadéw w chemii materiatowej, jak rowniez warunkuja procesy biologiczne.

Celem tego projektu jest doktadne

zbadanie dynamiki i1 natury przefaczania °~f '\p—° f f f"’ _'**-
molekul, zachodzacego pod wplywem / \
J4 . . . . ﬁ / > /I \ / ﬁ F \\
swiatta. Skoncentrujemy si¢ tutaj na K = \
badaniu zmian strukturalnych (zrywanie si¢ \ ~ ;
wigzan chemicznych, tworzenie si¢ nowych e 0‘ (M \

b 4 /4 . . , / h ’
wigzan), ktére zamierzamy monitorowac za \.@ . ¥

przetgczanie > i
pomoca zaawansowanych metod wciele statym
fotokrystalograficznych wspomaganych o _
. L . . Indukowane $§wiatlem zmiany strukturalne w

obliczeniami teoretycznymi. Takie

materialach statych zawierajacych grupe NOo.

podejscie pozwoli nam na zbadanie
zaleznosci pomiedzy zachowaniem si¢ materiatu (przetaczanie, stopien konwersji), zmianami jego
wygladu (np. koloru) pod wplywem czynnikdw zewngtrznych a jego strukturg na poziomie
mikroskopowym.

Projekt jest dedykowany badaniom kompleksow metali przejsciowych czwartego okresu
posiadajacych grupe NO2 przylaczong do centrum metalicznego. Na potrzeby projektu wybralismy
metale takie, jak Ni, Co lub Cu, jako ze sg one stosunkowo tanie i dostepne. Grupa NO2 moze by¢
przytaczona do metalu na rézne sposoby: jedynie poprzez atom azotu (M-N(O).), wykorzystujac
tylko atom tlenu (M—O-NO), itd. Kompleksy, ktére rdznig si¢ sposobem przylagczeniem ligandu
nazywamy izomerami potaczeniowymi. W celu przefaczenia uktadu pomigdzy takimi izomerami,
jezeli to jest mozliwe, mozna uzy¢ $wiatta lub energii cieplnej. W pierwszym przypadku $wiatto
moze przeprowadzi¢ uktad do standw, ktore sa stosunkowo kréotko zyjace, a przez to trudne do
obserwacji. Z tego powodu zamierzamy zastosowac fotokrystalograficzne metody in situ, ktdre to
pozwolg na $ledzenie zmian strukturalnych zachodzacych podczas transformacji grupy NO2 z
jednego izomeru (np. nitro) w drugi (np. nitrito) i vice versa, wyznaczenie stopnia konwersji i
analizg stopnia zaleznos$ci procesu przetaczenia od dtugosci fali Swiatta 1 temperatury.

Ogolny schemat dziatania w ramach projektu obejmuje nastepujgce etapy: synteza |
krystalizacja uktadow — modelowanie za pomocg narzedzi krystalograficznych i chemii kwantowej
— pomiary fizykochemiczne (w tym pomiary fotokrystalograficzne) — zrozumienie zjawisk.
Poznanie natury procesOw przetaczania grupy NO, a takze wplywu centrum metalicznego i
ligandow, moze przyczyni¢ si¢ w przysziosci do $wiadomego i racjonalnego projektowania
materiatbw o konkretnych wlasciwo$ciach, pozadanych w kontek$cie zastosowan w
optoelektronice, w wydajnych nosnikach danych czy jako materiaty zmieniajacych kolor, itp. Co
wiecej, realizacja projektu moze pomdc W lepszym zrozumieniu procesow biologicznych, w
ktorych kluczowym jest oddzialywanie materii ze Swiatlem.



